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研究成果概要 







成・単離を目的として検討を行った。単離した(Fc*Li)2 と GeI2 の反応により Fc*2Ge:(2)を合成・
単離することに成功した。さらに、ゲルミレン 2 は GeCl2·dioxane との反応により置換基交換を
起こし、クロロゲルミレン 3 を生じることが判った。クロロゲルミレン 3 の発生は、ブタジエンやホ
スフィンとの捕捉反応により確認した。この反応機構を理論化学的に調べるために、Gaussian 
09 プログラムを用い、反応経路計算を行った。計算レベルは、M06-2x/6-311+G(2d)(Fe, Ge, 
Cl); 6-311G(d,p)(C, H) // M06-2x/lanl2dz+f(Fe); 3-21G*(Ge, Cl, C, H); 6-311G(3d)(Fe,Ge)を
用いた。その結果、この置換基交換反応の反応障壁は 29.5 kcal/mol と算出された。しかし、ジ
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